semestr zimowy, rok akademicki 2019/2020

Chemia kwantowa A — laboratorium

Tematy testu z calosci materialu w sesji poprawkowej
sobota 22.02.2020, godz. 10, sala 118

Test obejmuje 10 zadan pisemnych i 2 zadania komputerowe

1.

10.

11.
12.

Czastka w pudle

Liczby kwantowe, energie, funkcje falowe i gestosci prawdopodobieristwa dla czastki w pudle

Wykorzystanie modelu czastki w pudle do badania czasteczek chemicznych zawierajacych uktad sprzezonych
wigzan podwdjnych

. Oscylator harmoniczny

Liczby kwantowe, energie, funkcje falowe i gestosci prawdopodobieristwa dla oscylatora harmonicznego
Wykorzystanie modelu oscylatora harmonicznego do opisu oscylacji czasteczek dwuatomowych

Rotator sztywny

Liczby kwantowe, energie i funkcje falowe (harmoniki sferyczne) dla rotatora sztywnego

Operator kwadratu momentu pedu, ﬁQ, i rzutu momentu pedu na o z, ﬁz, w dzialaniu na harmoniki sferyczne
Wykorzystanie modelu rotatora sztywnego do opisu rotacji czasteczek dwuatomowych

Atom wodoru i jony wodoropodobne

Liczby kwantowe, energie i funkcje falowe (orbitale) dla atomu wodoru i jonéw wodoropodobnych
Degeneracja energii dla atomu wodoru i jonéw wodoropodobnych

Dzialanie operatoréw H, L2, L, na orbitale

Wykresy funkcji falowej i gestosci prawdopodobienstwa wzdluz osi z

Atom wodoru i jony wodoropodobne

Radialna gesto$¢ prawdopodobienstwa — definicja, wykresy, odlegtosé najbardziej prawdopodobna a odleglosc¢
$rednia

Dziatanie operatorow H, L2, L. na orbitale i kombinacje orbitali

Atomy wieloelektronowe; metoda Hartree-Focka
Energia jonizacji atoméw — definicja energii jonizacji, twierdzenie Koopmansa
Termy i poziomy podstawowe atoméw wieloelektronowych

Czasteczki dwuatomowe

Tworzenie orbitali molekularnych z orbitali atomowych; symetrie orbitali molekularnych (o /7, g/u)
Skltadniki energii catkowitej dla czasteczek dwuatomowych

Kolejnosé energetyczna orbitali molekularnych

Termy czasteczek dwuatomowych

Rzad wigzania

Czasteczki wieloatomowe

Elementy symetrii czasteczek wieloatomowych; rozpoznawanie symboli symetrii orbitali molekularnych
Konfiguracje elektronowe i termy czasteczek wieloatomowych

Poziom HOMO/LUMO, termy stanéw wzbudzonych

Optymalizacja geometrii
Warunek istnienia ekstremum na hiperpowierzchni energii potencjalnej; okreslanie charakteru ekstremum
Energia dysocjacji czasteczki dwuatomowej

Przebieg reakcji chemicznych

Warunek istnienia ekstremum na hiperpowierzchni energii potencjalnej; okreslanie charakteru ekstremum
Charakter ekstremum dla reagentéow i stanu przejSciowego reakcji chemiczne;j

Energie barier reakcji chemicznej

Zadanie komputerowe: program Maxima

Zadanie komputerowe: pakiet Gaussian pod naktadka WebMO



